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は占有しているときは 1、占有していないときは 0 とすれば、
点欠陥での自己相関関数 P(x)を求めることができる。 簡単のために、図 1のような間隔 a の 1
次元の原子（格子）列、総数 N 個を考える。ただし、5 の倍数の格子点には原子が存在してい
ないとする。すなわち、f
n 
 = 0（n = 5, 10, ・・）である。 
図 1　周期的点欠陥の原子列
（5）から、N＝ 500 として自己相関関数 P(x)を求めると図 2 になる。点欠陥のある、 x―
a
= 
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24 不完全結晶表面からの低速電子線回折
図 2　周期的点欠陥による自己相関関数 P(x)
を（2）に基づいて行なつた結果が図 3 である。横軸は、原子列（間隔 a ）からの電子波が干渉
する条件、Sa = 2πl（l＝ 1, 2,・・）を満たす位置に強いピークが現れている。
図 3　周期的点欠陥による回折波の強度
Sは散乱ベクトル Sの大きさである。図 4に示すように、その強いピークの裾は広がつている。
この広がりは原子列の総数 Naの逆数に依存する。さらに、このピークを 5 等分する位置に、弱


































2-2  ステップによる自己相関関数 9,10）








面の系は Si（100）2 × 1 の表面構造
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oNnm =  
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nmf   とする。[  ]m は [  ] 内の値の整数部分を表す。No =10 であると
きの f
nm
を図 6 に示す。m はテラスの番号でm＝ 0 は最初のテラスを意味する。図 6の f
nm
を用

























Terrace width 10 Atoms
m = 0
m = 1 m = 2 m = 3
m = 4

























（2）のフーリエ積分した回折強度 I( S )は次式で表せる。
C はテラスのサイズ、ステップの高さなどに依存する係数である。テラス上の原子数


















































図 10 のような、様々なサイズのドメインが平坦な面に分布している 1次元の系について考え
る。ただし、ドメイン内の原子間隔はすべて a である。
図 10　さまざまなサイズの一連のドメインの構造




















n naxfG x  を用いて次式で表すことがで
きる。
ドメインのサイズが等しければ、すなわち Г = Г'ならば、（9）はコンボリューションスクエア
（convolution square）
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Γ Γ′  
 を図 10 に
図 10 　自己相関関数　









Γ Γ′  
　　　　　　　　　図 11  自己相関関数　
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サイズが Г 、　Г'である二つのドメインが s だけ離れ存在する時は、コンボリューションの平
           α4=Γ      R’   α2=′Γ   R’’          α6=′′Γ  
                                                           
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= 15 を持つドメインが最も多い確率を表す分布関数を図 12 に示
す。（12）で Г
av 
= 15 、α = 0.35  として（11）を求めた平均の自己相関関数 φ(x - s)の数値解を図
13 に示す。横軸は φ(x - s)の値が最大になる位置を 50a にシフトして表している。
図 12   2 種類の分布関数 P(Г)　　　　　　　　　　図 13  平均自己相関関数 φ(x - s)
)()()(, xs-xGxGxds-x ′+′′= ′′ ∫ ΓΓΓΓϕ           (10) 
⋅⋅⋅⋅⋅+++⋅⋅⋅⋅+++= 221 RRs 1 ΓΓΓ
















(x - s ) / a
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（13）の第 1項 Ψ(x)は、個々のドメインの平均化された自己相関関数である。 )(
~2 xG を用いて次
式となる。
図 14 に（14）の計算例を示す。　（13）の第 2項は平均の自己相関関数 φ(s)とドメインの境界
変位分布関数 p(s)とのコンボリューションで、ドメイン間の相関関数となる。ドメインの境界
変位分布関数 p(s)はドメインの長さ分布関数（13）のコンボリューション多項式で表す。
図 14   自己相関関数 Ψ(x)　　　　　　　　　　　　　図 15  　境界変位分布関数 p(s)
m =1 は p(s)＝ P(Г)を意味する。図 15 には m = 6 の場合の境界変位分布関数 p(s)の例を示す。
ドメインの数は 7個の場合である。
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図 16 は（13）の第 2項を表し、（13）の第 1項を加えて Φ(x)を得る。そのフーリエ積分（回
折強度）を行なつた例を図 17 に示す。この場合は不整合が境界に存在しない例である。不整合
がある例として、すべて同じサイズのドメインからなり、
　　　　　図 16　∫φ(x - s)p(s)ds　　　　　　　　　　　　図 17  不整合がない場合の強度
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T(S)は測定器の測定限界を示す量 tw（transfer width）を半値幅に持つガウス型の関数 t(r)の
フーリエ変換で得られる。一般に、t(r)は測定する蛍光面、ビーム幅、入射エネルギーに依存
する。ドメインのサイズが測定限界を示す量 twより大きければ、その異なるドメインの原子間
の相関関係は測定できない。たとえば、入射電子のエネルギーが 25eV であれば、twは 200~300 
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